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ABSTRACT 
Permeabilitas gas CH4 dan CO2 pada membran anorganik diteliti dengan simulasi Dinamika Molekuler 
pada ansambel kanonikal. Hasil penelitian menunjukkan bahwa potensi pemisahan gas CH4 dan CO2 oleh efek 
orientasi molekul berdasarkan prinsip molecular sieving teramati pada membran dengan diameter pori 0,5 nm 
dan tebal membran 0,842 nm. 
Kata kunci : Permeabilitas gas, membran anorganik, molecular sieving, dinamika molekuler 
ABSTRACT 
Permeability of CH4 and CO2 through inorganic membrane was investigated using Molecular Dynamics 
simulations at canonical ensemble. The results show that the potential of CH4 and CO2 separation caused by the 
effect of molecular orientation on the basis of molecular sieving was observed on membranes with a pore 
diameter of 0.5 nm and 0.842 nm thickness. 
Keywords : gas permeability, inorganic membrane, molecular sieving, molecular dynamics 
PENDAHULUAN 
Gas metana (CH4) merupakan komponen utama dalam gas alam yang ditambang sebagai 
bahan bakar.Cadangan gas alam sebagian besar tidak dapat dimanfaatkan karena mengandung 
gas kontaminan yang didominasi oleh gas karbon dioksida (CO2) [1-2]. Pemisahan gas 
metana dalam campurannya dapat dilakukan dengan menggunakan membran [3-4]. Membran 
yang sering digunakan adalah membran organik yang umumnya tidak resisten terhadap panas, 
sehingga membran anorganik menjadi prioritas apabila pemisahan dilakukan pada temperatur 
tinggi [5]. Pemisahan menggunakan membran dapat berlangsung dengan prinsip molecular 
sieving apabila molekul tidak membentuk agregat dan ukuran pori pada skala angstrom [6]. 
Lee melaporkan bahwa metode simulasi dinamika molekuler dapat dimanfaatkan untuk 
menyelidiki permeabilitas CO2 pada skala mikroskopik [7]. Simulasi molekular merupakan 
salah satu metode yang dapat memberikan informasi yang mendetail mengenai sifat 
mikroskopik dan makroskopik dari suatu fluida [8-9]. 
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METODOLOGI PENELITIAN 
Sel Simulasi Dan Model Potensial 
Struktur membran anorganik MgO disusun berdasarkan kisi kristal rock salt dengan 
dimensi panjang dan lebar 3,79 x 2,52 nm, dan ketebalan divariasikan 0,842; 2,106 dan 4,212 
nm. Selanjutnya, pori dengan variasi diameter 0,5; 0,7; dan 1,0 nm dibuat pada membran. 
Membran tersebut memisahkan dua ruang yang masing-masing berketinggian 4,00 nm dan 
dibatasi oleh dinding grafen dengan panjang ikatan C-C 0,142 nm. Energi potensial sistem 
dimodelkan sebagai penjumlahan dari energi potensial antar pasangan: 
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Interaksi antar pasangan atom atau molekul dinyatakan dengan penjumlahan dari energi 
potensial Lennard-Jones dan Coulomb [10] 
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Parameter potensial antar masing-masing atom dijabarkan pada Tabel 1 [10]. 
Tabel 1: Parameter interaksi antar atom 
Atom q (C) σ (Å) ԑ (kJ mol-1) 
C(CO2) +0.6645 2.785 0.2411 
O(CO2) -0.33225 3.064 0.6901 
CH4 0 3.758 1.2355 
Mg(MgO +2.0 0.2377 0.0440 
O(MgO) -2.0 0.2511 1.2827 
 
Simulasi Dinamika Molekuler 
Simulasi Dinamika Molekuler dilakukan pada ansambel kanonikal. Persamaan gerak 
diintegralkan dengan algoritma leap frog dengan time step sebesar 2,0 fs dan temperatur 
sistem dikontrol dengan algoritma termostat Berendsen. Tiap simulasi dijalankan sebanyak 
10
7
 langkah (20 ns) dan trayektori sistem direkam tiap 100 langkah. 
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HASIL DAN PEMBAHASAN 
Simulasi menunjukkan potensi pemisahan gas CH4 dan CO2 yang melewati pori 
membran. Gambar 1 menunjukkan jumlah molekul CH4 dan CO2 yang telah melewati 
membran dengan ketebalan 0,842 nm dengan ukuran pori 0,5 nm. Efek molecular sieving 
terlihat pada sistem dengan pori 0,5 nm, dengan terpisahnya kurva fraksi gas CH4 dan CO2. 
Simulasi menunjukkan bahwa proses permeasi berhenti ketika terjadi kesetimbangan tekanan 
di kedua ruang pada sistem. 
 
Gambar 2. Fraksi gas CH4 and CO2 yang melewati membrane dengan ketebalan 0,842 nm 
dengan diameter pori 0,5 nm 
Bentuk molekul CH4 yang berupa tetrahedral dan simetris memudahkannya untuk dapat 
melewati pori tanpa efek orientasi. Orientasi molekul CO2 yang berbentuk linear 
mempengaruhi panjang proyeksi molekul terhadap bidang normal membran sehingga 
menentukan efektivitas CO2 untuk dapat melewati pori.  
KESIMPULAN 
Campuran gas CH4 dan CO2 berpotensi dipisahkan menggunakan membran anorganik 
MgO. Orientasi molekul menjadi salah satu faktor penting yang mempengaruhi efek 
molecular sieving dan pemilihan ukuran pori.  
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